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f電子系物質は、伝導電子 (c電子)と局在電子 ( f電子)の相互作用によりRKKY相
互作用と近藤効果が競合することで、 f電子特有の振る舞いを示す物質である。本
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そのため、本研究ではこの結晶場における hJzi; hJxi; hJyiを疑似スピンS fと考え、
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j EG#a i a1jJz = 5=2 > +a2jJz = 1=2 > +a3jJz = 3=2 >
j EG#b i b1jJz = 5=2 > +b2jJz = 1=2 > +b3jJz = 3=2 >
j EG#c i c1jJz = 5=2 > +c2jJz = 1=2 > +c3jJz = 3=2 >








(k   )cykck + 2JzS zf szc + J?(S +f s c + S  f s+c ) (1.1)
ここで、第一項は化学ポテンシャルも考慮した伝導電子の運動エネルギー、第2項
がz方向に平行なスピンによる近藤相互作用、第3項がz方向に垂直なスピンによる
近藤相互作用となる。また、Jz  0; J?  0である。cyk; ckは波数 k、スピンの伝導
電子の生成、消滅演算子である。また、第2項のスピン演算子はそれぞれ以下のよ
うに定義される。
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ここで、 ˜Jは有効的な近藤相互作用である。式(1.3 - 1.5)のどの関係を見ても、近藤相
互作用は強まる方向へスケールされることが分かる。また、これらの関係により、
J = 1になる近藤温度も計算される。
































0cc;q(! = 0)Sq  S q (1.8)
ここで、SqはSiのフーリエ変換、0cc;q(! = 0)は相互作用のないc電子の静的帯磁率で
ある。これは、Ruderman-Kittel-kasuya-Yshida (RKKY)相互作用と呼ばれ [13, 35, 44]、




果が支配的となる。近藤温度は近藤モデルの場合と同じようにTK  De 1=JN(F )とし









る [3, 6, 11, 22, 30, 32]。





















































図 1.3 DMFT+CT-QMCによる、近藤格子モデル、ハーフフィリングでの温度 T -近藤
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かるように、B = 0では図1.4の相図のnc = 1との一致が見られ、近藤絶縁体相に磁場
をかけていくと反強磁性秩序が発生することが示された。
また、周期アンダーソンモデルに対するDMFT+量子モンテカルロ法 (QMC)によ
る磁場による変化も計算されている。図1.6がU = 2:0;V = 0:6で計算された、横軸温
度、縦軸磁場の相図である。この計算は周期アンダーソンモデルによる計算である
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図 1.5 温度 T = 0、正方格子による平均場計算。左図が磁場 B=t -近藤相互作用 J 相
図、右図は B=t > 0 の相図に対応する各量。Bc は 2 次転移線、B0; B00; B000 はクロス
オーバーである。縦線領域は混成と反強磁性の共存している相、スティップリング領
域は伝導電子の一様磁化が磁場と反対の方向を向く領域である。右図はそれぞれ左図
の B=t > 0の上半分での秩序の大きさを図示しており、上から順に混成の大きさ、電荷
ギャップ、伝導電子の一様磁化、交替磁化となっている。[4]
CeT2Al10 (T=Ru,Os,Fe) [26,27]は最近注目されている物質である。これらの物質の
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図 1.6 DMFT+QMC による、周期アンダーソンモデルでの磁場 B=0-温度 T=0 相
図。同一サイトの f 電子間クーロン相互作用 U = 2:0、 f 電子-c 電子混成 V = 0:6、
hypercubic-lattice状態密度、ハーフフィリングによる計算である。BG は c; f 電子の状
態密度のギャップが閉じる場所、BK が c電子の磁化の符号が入れ替わる点であり、ど
ちらもクロスオーバー点である。[28]









るが、a > c > bとなっており、磁気容易軸aとは違う方向に反強磁性が形成され
るという変わった特徴がある。
図 1.8 実験による CeFe2Al10(左図)と CeRu2Al10(右図)の帯磁率の温度依存性。右図
の T0 は反強磁性転移温度であり、ここでの方向 a; b; cは図 1.7の方向 bAF; cAF,aAF に対
し、a $ cAF; c $ aAF; b $ bAF 対応していることに注意する。帯磁率は CeRu2Al10 は
T0 でピークを作り、一方 CeFe2Al10 は秩序は発生しないが、b; c軸が 80K 付近で広い
ピークを形成する。また、CeRu2Al10 は図 1.10と比べると、aAF > cAF > bAF だが、
IcAF > IbAF > IaAF となり、反強磁性秩序は抵抗に対応しているように見える。[37]
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図 1.10 実験による CeFe2Al10(左図) と CeRu2Al10(右図) の抵抗の温度依存性。
CeRu2Al10 の T0 は反強磁性転移温度であり、抵抗は T0 付近でピークを作る。ま
た、下の図の m は上図の から LaT2Al10(T=ru,Fe)の を引いた値に対応する。ここ
での方向 a; b; cは図 1.7の bAF; cAF,aAF に対し、a $ cAF; c $ aAF; b $ bAF 対応してい
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図 1.11 実験による CeRu2Al10 と CeOs2Al10 の圧力ごとの転移温度。CeRu2Al10 では
圧力によって転移温度は上昇し、約 2GPaよりも大きくなると転じて転移温度は減少す
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図 1.12 実験によって観測された、CeT2Al10(T=Ru,Os)の磁場 H-温度 T 相図。左図は
反強磁性と垂直な、最も帯磁率の大きい方向である a 方向に磁場を与えたときの転移
線 [20, 21]、右図は反強磁性と水平な方向に磁場を与えたときの転移線 [26, 42]である。
左図は反強磁性から常磁性へ転移する。右図は c 軸方向反強磁性が発生している状態
で磁場転移をすると b軸方向に反強磁性がフリップする。[39]
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図 1.14 実験によって観測された、圧力ごとの磁気抵抗の磁場依存性。x は
(CexLa1 x)Ru2Al10 であり、x = 1 で CeRu2Al10 の観測量となる。また、下矢印は
磁気抵抗の異常が現れる磁場の位置と示している。[41]
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図 1.15 実験によって観測された、磁場ごとの帯磁率の温度依存性。5Tは転移後の磁
場となり、T  は 5Tでの点温度である。また、x = 1なので、CeRu2Al10 での観測量で
ある。[41]
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1.5.2 結晶場による帯磁率の計算










kCmk (; ) (1.10)






期待値成分 ˇAmk = Amk hrkiを考えると、C2v対称性であることから、k = 4までを考慮す
ると ˇA02; ˇA22; ˇA04; ˇA24; ˇA44 の成分のみが有限となることが分かる。
一方、Ceは最外殻に f 電子が 1個ある物質のため、LS相互作用を考えると、
L = 3; S = 1=2より全角運動量J = 5=2; 7=2の固有状態が考えられる。そのため、これ
に結晶場効果を取り入れた場合以下の結晶場固有状態が考えられる。X
Jz= 5=2; 3=2;5=2
Jz j5=2; Jzi +
X
Jz= 7=2; 5=2;7=2
Jz j7=2; Jzi (1.11)







表 1.2 X線吸収分光法の観測量に合うように決定された、式 (1.10の)結晶場パラメー
ター。単位は meVであり、候補として 2つある。[36]
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2.1 AB-sublatticeでの一粒子グリーン関数による物理量の
計算
AB-sublatticeでは、伝導電子はcykckと、波数 kとスピン成分、また、 =A or B
の添え字で分類される。そのため、伝導電子の一粒子グリーン関数は以下のように
定義される。
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z +  0  k 0
0 z +  0  k
 k 0 z +  0











¯G(;  = 0+) (2.13)
















第 2章 DMFTによる近藤格子モデルの計算 26
込む。
ˆGv(z) = ˆG(z) + ˆG(z)vˆ ˆGv0BBBB@Gv;"" Gv;"#Gv;#" Gv;##








! 0BBBB@Gv;"" Gv;"#Gv;#" Gv;##
1CCCCA
0BBBB@Gv;"" Gv;"#Gv;#" Gv;##














では ˆ(z)の変わりに t行列 tˆv;(z)を計算する。
ただ、CT-QMCではGv; (z)により計算しているため、まずt行列からポテンシャ
ル散乱の補正を除去する。連続時間量子モンテカルロ法によって計算された
vˆが入っている t行列を tˆv;(z)、vˆが取り除かれた t行列を tˆ(z)とすると一般に以
下の関係が成り立つ。














または、 ˆGloc;を tˆv;; ˆGv;より計算しておき、













または、 ˆGloc;を tˆv;; ˆGv;より計算しておき、
ˆ = ˆG-1   ˆGloc;-1 (2.22)
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と計算する。
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となる。ここで、式(2.23を見ると分かるように)1=2n"#(#") = S +( )である。また、y方
向磁化もh ˆS yci =  i=2(n"#   n#")によって計算できるが、虚部の計算はCT-QMCではで
きなかったため計算はしない。このようにc電子の磁化もAB-sublatticeでそれぞれ






c + S B;c
Mc;AF = S
A;



























































































cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4) = hcyk1 (1)ck+q2 (2)c
y
k0+q03 (3)ck004 (4)i
















cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4)ein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3);
(2.35)
また、0の依存性が加わったことによりBethe Salpeter方程式が定義される。ただ




(in; in1 ; im) =  1234 (in; in1 ; im)0 となる。よって式(2.34)をkk0で総和
した二粒子グリーン関数0cc;q1234 (in; in0 ; im)は以下のようになる。

0


























(in1 ; in0 ; im);
(2.36)




cc;q1234 (in; im) =  
X
kk0










d1   
Z 
0






算 さ れ た 0cc;q1234 (in; in1 ; im), 0;
0
cc;q1234 (in; in1 ; im),  01020304 (in; in1 ; im) を
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(in1 ; in0 ; im); (2.41)
ここで、loc;0;cc;1234は以下のようになる。





i 1   hˆloc;cc i 1 (2.43)

























i 1   hˆloc;0cc i 1 (2.46)
AB-sublatticeでは、式(2.46)の0

























































































cc;q1234 (in; in0 ; im)
(2.48)















































! = 0での値が式(2.47)と同等である静的な帯磁率となり、一方! , 0の時は動的な
帯磁率として計算される。
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2.2.3 c- f ( f -c)帯磁率
c- f（伝導電子- f電子）帯磁率は伝導電子c; cyと f電子 ˆS ;f ;0 = 1=2ˆ0X0 間の










 ˆS ;;c;q 











































































hTcyk1 ()ck+q2 ()f j+k0+q03 ; ck004 gi








































cc;q1234 (in; in0 ; im)
(2.54)
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! = 0での値が式(2.50)と同等である静的な帯磁率となり、! , 0の時は動的な帯磁
率として計算される。

















































































hTfcyk1 ; jk+q2 g()c
y
k0+q03 ()ck0+q04i











































cc;q1234 (in; in0 ; im)
(2.60)
この式を解析接続0f c;1234 (im) ! 
0












































となり、! = 0での値が式 (2.56)と同等である静的な帯磁率、! , 0の時は動的な帯
磁率として計算される。
これにより、各方向の波数依存を持つc- f ( f -c)帯磁率が二粒子グリーン関数より
計算できる。この帯磁率からもc-c帯磁率と同様に、q秩序の発生を見ることができ
る。また、この帯磁率もまた、実験値で得られる全帯磁率の計算に必要となる。
2.2.4 f - f 帯磁率











 ˆS ;;f ;q 

















このc- f帯磁率と同じように、 f - f帯磁率を計算するために付録Aで計算してい
る式(A.17)の二粒子グリーン関数の1; 2; 3; 4による4階微分を考える。式(A.17)は
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hTfcyk1 ; jk+q2 g()f j+k0+q03 ; ck004 gi


















よって、以下のように f - f帯磁率が求められる。

0





















cc;q1234 (in; in0 ; im)
(2.64)
この式を解析接続0f f ;1234 (im) ! 
0












































! = 0での値が式(2.62)と同等である静的な帯磁率となり、! , 0の時は動的な帯磁
率として計算される。
2.2.5 全帯磁率
ま ず 、今 ま で 計 算 し て き た 式 (2.49,2.55,2.61,2.65)、;0ee0;q (m); (e = c; f )








ˆS ;Ae;q + ˆS ;Be;q
()  ˆS ;Ae; q + ˆS ;Be0; q
  
  ˆS ;Ae;q + ˆS ;Be;q 



















ˆS ;Ae;q   ˆS ;Be;q
()  ˆS ;Ae; q   ˆS ;Be0; q
  
  ˆS ;Ae;q   ˆS ;Be;q 









AB-sublatticeではk+Q =  kという関係があるため、;stagee0;q = ;unifee0;q+Qとなる(詳細な計
算は付録Bにまとめる)。そのため、例えば強磁性とq = Qの反強磁性のみを見たい
場合は;0












ˆS q() ˆS  q
   
 ˆS q







ˆS c;q + ˆS f ;q
()  ˆS c; q + ˆS f ; q   
  ˆS c;q + ˆS f ;q
  ˆS c; q + ˆS f ; q eim (2.68)
ここで、S e;qは一様磁場の場合はS e;q = S ;Ae;q +S ;Be;q、交替磁場の場合はS e;q = S ;Ae;q +S ;Be;q
となる。よって全帯磁率の計算は式(2.66, 2.67)により、以下のように計算される。
;unifq (m) = ;unifcc;q (m) + ;unifc f ;q (m) + ;uniff c;q (m) + ;uniff f ;q (m) (2.69)

;stag
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3.1 CT-QMCについて
まず、一般的なハミルトニアンに対し、多体摂動論により分配関数を計算する。











































P(qk) = ( 1)k hTH1(1)   H1(k)i0
= h ˆPk(qk)i0;
(3.3)
ここでqk = f1; 2; : : : ; kgであり、無摂動ハミルトニアンの統計平均はh   i0の添え
字0によって表している。このようにして、0次摂動からk ! 1次摂動までの計算を






































































































































hki =  hH1i (3.7)
k > 0なので、hH1( = 0)i > 0の場合はP(qk)に対し負の寄与、つまり負符号問題が現



























c + 2Jx(S+f s c + S f s+c ) (3.8)
この近藤模型に対しCT-QMCを適用するために以下の変換を行う。


















c412  34 (3.10)
この式にパウリ行列による式
12  34 = 21423   1234 (3.11)
を代入することにより、式(3.1)の右辺第2項は以下のように変換される。















ここで ¯はと逆向きのスピンを表す添え字で、 ="; #ととったとき ¯ =#; "と
なる。これより、異方的な近藤模型は以下の異方性も考慮した成分が"#のみの
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Coqblim-Schrieffer(CS)模型となり、この模型に対しCT-QMCを適用する。






kck; H f =
X













ここでは = (Jz)である。これは Jzの正負に対し、式 (3.7)の負符号問題を解消す
るために ccy $ cycと交換したときに出てくる値を打ち消すための項である。
3.2.1 J展開での分配関数 Z と P(qk)の計算方法 (縦磁化のみ)
J展開では、H1 = Hexとして式(3.1)を計算する。つまり、P(qK)はX0とcyc0の相




















Pc(qk) = hTn(tk)    n(t1)ic; P f (qk) = ( 1)khTJk X(tk)    J1 X(t1)i f (3.15)
ここでiでの情報をti  (mi;m0i ; i)とまとめ、その配置をqk = ft1;    ; tkgと表した。また、
近藤相互作用Ji は各iごとの相互作用に依存するため、添え字iを付けた。この表示に対し
















(Gc)k1    (Gc)kk
1CCCCCCCCCCA (3.17)
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P f (qk) = 1Z f
kY
i=1
Ji exp[ (i   i 1) f mi ]; 0 = k   ; Z f =
X

e  f m (3.18)
となる。ちなみに図3.1のセグメンテーション表示により、mi = m0i 1の関係がある。
3.2.2 更新確率の計算方法とセグメント (縦磁化のみ)
図 3.1 J 展開における配置更新の例．(a)追加，(b)シフト，(c)フリップ．削除は追加
の逆過程である。[47]
分配関数のPk Rk dを重みつきサンプリングh   iMCによって評価するために、あ
る配置qkからの更新を考えよう。J展開では配置qkは図3.1で表され、エルゴート性
を満たすためには、計算経験上最低以下の3つの更新が必要となる。
 追加 : [0; ) にH1(t = (m;m0 = m; ))を追加
 削除 : [1; k] n($ tn)（整数n）にあるH1(tn)を削除（mn = mn0の場合のみ）
 フリップ : [1; k] n($ tn)（整数n）でmn;m0n 1 ! mにフリップ（m00 = m0k）








である。ここで遷移行列をWx!y = Wprop(x ! y)Wacc(x ! y)のように試行確率と採択
確率に分離する。試行確率Wpropはプログラム上発生する遷移のしやすさを補正す
るものであり、採択確率Waccがいわば物理現象における純粋な遷移確率といえる。
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このことを踏まえて、詳細つり合いの条件を
R(x ! y)  Wacc(x ! y)





と書き直し、配置更新 x ! yがMetropolis法Wacc(x ! y) = min[1;R(x ! y)]の確率
で採択されるとした。今後は、簡略化のためWprop(y ! x)=Wprop(x ! y) ! Wprop、
P(y)=P(x) ! Pと省略し、R(x ! y) = WpropPのWpropとPを別々に示していく。





 追加 :  Jmimi cmi (0)cymi ()Xmimi (i )の追加
– k = 0
(; 0] ; [1; N] mi
Wprop = N













ここで、 ˆG(0;)cmi は ˆGに 0行 列を追加した行列である。また、Jmm’は J =
Jz; J¯ = Jxに対応する。
 削除 :  Jmimi cmi (0i)cymi (i)Xmimi (i)を削除
– k = 0
Wacc = 0










– k > 1
[1; k] i
mi , m0iならWacc = 0
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ここで、 ˆG	(0i ;i)cmi は ˆGに0i行i列を削除した行列である。
 フリップ : mi;m0i 1 ! mにフリップ（m00 = m0k）
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1
[1; N] m(m = m1ならWacc = 0)
Wprop = 1






m E fm1 ) (3.25)
– k > 1
[1; k] i; [1; N] m(m = miならWacc = 0); l = i   0i 1
行列 ˆGcmiの0i 1に対応する行 iと、iに対応する列 jを検索して計算
Wprop = 1


















 グローバルフリップ : あるm1とm2に該当するmiをお互いすべて交換
– k = 0; k = 1
Wacc = 0（k=1はフリップで行っているため）
– k > 1
[1; N] m1; [1; N] m2(m1 = m2ならWacc = 0)
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cm2 は ˆGcm1ので ˆGcm2を計算した量である。
 シフト :  Jmimi cmi (0i)cymi (i)Xmimi (i)の時刻を ¯iへシフト
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1 (; 0] ¯1
Wacc = 1
– k > 1


















; (mi = m0i)
(3.28)


















¯成分も有限になるので、Pc(qk)を縦磁化のみの時のPc(qk) = ( J)k( 1)P Q G
のようにグリーン関数の行列式をスピン成分ごとに分割することができなくなる。
よってPcは次のように計算される。
Pc(qk) = ( J)kdet ˆG (3.29)
となる。ここでGは、(G)i j = Gi j (0i    j)のように i jによってスピン成分も違う








P f (qk) = 1Z f
kY
i=1
exp[ (i   i 1) f mi ]; 0 = k   ; Z f =
X
m







縦磁化のCT-QMCの時と同じように、簡略化のためWprop(y ! x)=Wprop(x ! y) ! Wprop、
P(y)=P(x) ! Pと省略し、R(x ! y) = WpropPのWpropとPを別々にする。
以下に追加、削除、フリップの更新確率を示す。
 追加 :  Jmimi cmi (0)cymi ()Xmimi (i )の追加
– k = 0
(; 0] ; [1; N] mi
Wprop = N
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G""(01"    j)
ˆG"" ::: ˆG#"G""(0k"    j)
G""(0i   1")    G""(0i   k") G""(0i    j) G"#(0i   1# )    G"#(0i   k#)
G#"(01#    j)






G"#(01"    j)
ˆG"" ˆG#" :::G"#(0k"    j)
G#"(01#    j)
ˆG"# ˆG## :::G#"(0k#    j)




計算する際は行列式の規則から、どちらもk + 1行k + 1列に追加した行列
で計算を行うことができる。
 削除 :  Jmimi cmi (0i)cymi (i)Xmimi (i)を削除
– k = 0
Wacc = 0










– k > 1
[1; k] i
mi , m0iならWacc = 0
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 フリップ : mi;m0i 1 ! mにフリップ（m00 = m0k）
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1
[1; N] m(m = m1ならWacc = 0)
Wprop = 1






 E fm1 ) (3.38)
– k > 1
[1; k] i; [1; N] m(m = miならWacc = 0); l = i   0i 1
行列 ˆGciの0i 1に対応する行 iと、iに対応する列 jを検索して計算
Wprop = 1

































 グローバルフリップ : あるm1とm2に該当するmiをお互いすべて交換
– k = 0; k = 1
Wacc = 0（k=1はフリップで行っているので）
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– k > 1
[1; N]  m1; [1; N]  m2(m1 = m2ならWacc = 0)反転後の行列を ˆGm1$m2c と











 シフト :  Jmimi cmi (0i)cymi (i)Xmimi (i)の時刻を ¯iへシフト
– k = 0
Wacc = 0
– k = 1 (; 0] ¯1
Wacc = 1
– k > 1
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c電子の一粒子グリーン関数は








G12 (qk; 01; 2) =  
h ˆPc(qk)c1 (01)cy2 (2)i0
Pc(qk)
(3.43)
のように表される。ここでG12 (01   2)には以下の複素共役の関係を考える。 














= G¯(qk; 01; 2); (3.46)
と、スピン成分が逆転することに注意する。
このG12 (qk; 01; 2)は行列 ˆGにより
G12 (qk; 01; 2) =
det ˆG(01;2)
det ˆG ; G
(01;2) =
 ( ˆG)i j Gi2 (0i   2)G1 j (01    j) G12 (01   2)
!
(3.47)
となる。摂動次数k = k" + k#とすると、この行列はk + 1  k + 1行列である。また、
i;  jは0i ;  jに対応しており、例えば0iが"の演算子c"(i)であった場合、i ="とな
る。この式を展開すると
G12 (qk; 01; 2) =
det ˆG(01;2)





G1 j (01  j)( ˆM) jiGi2 (0i 2) (3.48)
となる。ここで、第2項のi;  jは0i ;  jによって決まる。一方、 ˆM = ˆG 1であり、ス
ピン成分が混ざった行列となるため、スピン成分ごとの値として考えるのではなく
0i ;  j依存性のみをもつ一つの行列として扱う。この式にモンテカル平均を適用す
ると、
G12 (01   2) = G12 (01   2)  
*X
i j


























































































d0G10 (01   )t0 (   0)G02 (0   2)








d0G1()t0 (12      0)G02 (0)
(3.57)








˜loccc;1234 (1; 2; 3; 4)
= loccc;1234 (1; 2; 3; 4) + hc1 (1)cy4 (2)ihc3 (2)cy4 (3)i
= hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)i
  hcy1 (1)c2 (2)ihcy3 (3)c4 (4)i + hc1 (1)cy4 (2)ihc3 (2)cy4 (3)i
(3.58)
感受率などは以下の二粒子グリーン関数によって計算される。
˜cc;loc1234 (1; 2; 3; 4) = cc;loc1234 (1; 2; 3; 4) + hc1 (1)cy4 (2)ihc3 (2)cy4 (3)i
= hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)i
  hcy1 (1)c2 (2)ihcy3 (3)c4 (4)i + hc1 (1)cy4 (2)ihc3 (2)cy4 (3)i
(3.58)




PH1234 (1; 2; 3; 4) = hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)i
=










ここで、PH1234 (qk; 1; 2; 3; 4)は ˆGcのアップ、ダウンスピン成分を合わせた行列 ˆGcに、
c
y
1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)を追加したものに等しい。よって、PH1234 (qk; 1; 2; 3; 4)
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は2行2列を追加した行列として計算できる。









 G21    G2k
G41    G4k
!
ˆM





 G21  P ji G2 jM jiGi1 G23  P ji G2 jM jiGi3





G21 (qk; 02; 1) G23 (qk; 02; 3)
G41 (qk; 04; 1) G43 (qk; 04; 3)
!
= G21 (qk; 02; 1)G43 (qk; 04; 3)
 G23 (qk; 02; 3)G41 (qk; 04; 1)
(3.60)
よって、式(3.60)は以下のようになる。








G23 (qk; 02; 3)G41 (qk; 04; 1)MC (3.61)
ここで、G12 (qk; 01; 2)は式 (3.43)である。式 (3.61)にモンテカルロ平均を取ること
により、式(3.58)の第1項を計算したことになる。
PH1234 (1; 2; 3; 4) '






G23 (qk; 023)G41 (qk; 041)MC (3.62)
ここで、フーリエ変換を考える。





PH1234 (1; 2; 3; 4)ein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3); (3.63)
m = 2m=はボゾンの松原振動数である。さらに、以下の量を考える。





( ˆM) jiein0 j e in0i
= u ji ( n; n0 ; qk)
(3.64)




t0 (n) = hu0 (n; n; qk)iMC (3.65)
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これより、式 (3.61)は、式 (3.59)と逆フーリエ変換式 (3.52)により、以下のように
なる。
PH1234 (in; in0 ; im)
=m0f G21 (n)G43 (n0 ) + G21 (n)
X
kl








G2 j (n + m)G4l (n0 )Gi1 (n)Gk3 (n0 + m)

D
u ji (n; n + m; qk)ulk (n0 + m; n0 ; qk)
E
MC












G4l (n0)G2 j (n + m)Gk1 (n)Gi3 (n0 + m)

D





hcy1 (1)c2 (2)iMChcy3 (3)c4 (4)iMC   hc1 (1)cy4 (2)iMChc3 (2)cy4 (3)iMC
= m0f G21 (n)G43 (n0 ) + G21 (n)
X
kl








G2 j (n)t ji (n)Gi1 (n)
X
kl
G4l (n0 )tlk (n0)Gk3 (n0 + m) g












G2 j (n + m)t ji (n + m)Gi3 (n + m)
X
kl
G4l (n)tlk (n)Gk1 (n) g
(3.67)
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よって、式(3.58)は以下のようにまとめられる。




G2 j (n + m)G4l (n0)Gi1 (n)Gk3 (n0 + m)

D






G4l (n0 )G2 j (n + m)Gk1 (n)Gi3 (n0 + m)

D






G2 j (n)t ji (n)Gi1 (n)
X
kl




G2 j (n + m)t ji (n + m)Gi3 (n + m)
X
kl




 hu0(n; n; qk)iMC
 hu ji (n; n + m; qk)ulk (n0 + m; n0 ; qk)iMC
 hui j (n + m; n0 + m; qk)ulk (n0 ; n; qk)iMC
このように、横磁化も考慮した場合の物理量のモンテカルロサンプリングをする場
合、スピン成分非対角項もサンプルするため一粒子グリーン関数では縦磁化の2倍の計
算時間を必要とする。一方、二粒子グリーン関数では一つのu0 (n1 + m3 ; n2 + m4 ; qk)


























M;e = hS ;e i: (4.2)
Me;F = hS ;Ae i + hS ;Be i:Me;AF = hS ;Ae i   hS ;Be i: (4.3)
ここで、Fは一様磁化、AFは交替磁化を表す添え字である。これらの計算結果を
図 4.1、4.2に J   H平面上に示す。図 4.1が一様磁化、図 4.2が交替磁化の計算結果で
あり、(a),(b),(c)はそれぞれ、c電子、 f電子、全電子(c + f電子)に対応している。




まず、図 4.2の J < Jc ' 0:27(Jcは量子臨界点)に注目する。図を見ると分かるよう









近い J = 0:25付近の交替磁化は、弱磁場の範囲では磁場の増加と共に交替磁化も増
加するという振る舞いを示した。これは、近藤効果とRKKY相互作用の競合状態か
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図 4.1 T = 0:01での、 f (a), c (b)全電子 (c + f )(c)一様磁化の J - H 依存性
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図 4.2 T = 0:01での、 f (a), c (b)全電子 (c + f )(c)一様磁化の J - H 依存性
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q=0 (! = 0)
= z;unif
cc;q=0(! = 0) + z;unifc f ;q=0(! = 0) + z;uniff c;q=0(! = 0) + z;uniff f ;q=0(! = 0)
(4.6)





q=0 (! = 0)
= x;unif
cc;q=0(! = 0) + x;unifc f ;q=0(! = 0) + x;uniff c;q=0(! = 0) + x;uniff f ;q=0(! = 0)
(4.7)
図 4.4に J = 0:20での二粒子グリーン関数による計算結果を示す。図 4.4では、cc,
 f c(= c f ),  f fそれぞれの帯磁率と、全帯磁率を式(4.6,4.7)によって計算した、全帯
磁率の温度依存性が示されている。図を見ると、 f c(= c f )はcc,  f fとは違い負の
値になっている。これは、近藤相互作用によってc   f電子が反強磁性的になるため
である。この f c(= c f )とcc,  f fが部分的に打ち消し合って全帯磁率となる。














4.2.2 各相互作用 J での帯磁率の温度依存性
ここで再度、図 4.5を詳しく見ていき、実験値との比較を行う。
図 4.5(a)はRKKY相互作用が支配的な領域である、J = 0:10での帯磁率の温度依存







図 4.5(b)は量子臨界点 Jc ' 0:27により近い J = 0:20での帯磁率の温度依存性であ
る。ここで、微小磁場としてはHz = 0:005; 0:01を取り、どちらも一致していること
















































図 4.4 (Color online) J = 0:20での、二粒子グリーン関数による (a)縦帯磁率 zz と (b)
横帯磁率 xx の温度依存性また、cc,  f f , c f もそれぞれ示す。
が確かめられた。この相互作用の大きさでは、縦帯磁率はネール温度でピークを形
成し、温度の減少とともに、縦帯磁率も減少した。この振る舞いは温度と帯磁率の
大きさ、形に違いはあるが、図 4.5(a)の J = 0:10と同じである。しかし、J = 0:20で
は横帯磁率もネール温度でピークを形成し、減少する振る舞いが確認された。これ
は、後の J = 0:30で見られる近藤効果によって説明できる。
また、図 4.5(c)はさらに Jcに近い J = 0:25での帯磁率の温度依存性となっている。
微小磁場としてはHz = 0:005; 0:01を取り、どちらも一致していることが確かめられ
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図 4.5 (Color online)近藤相互作用 (a) J = 0:10, (b) J = 0:20, (c) J = 0:25, (d) J = 0:30
での各微小磁場による縦、横帯磁率の温度依存性。また、二粒子グリーン関数による計
算は 2part である。ハーフフィリングで計算しているため、すべて低温で絶縁体となる。
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J = 0:10 J = 0:20 J = 0:25 J = 0:30
AFM order    –
TN での (T )の減少 z z,x z,x –
(T )のピーク位置 TN TN TKI (> TN) TKI
CeT2Al10 との対応 – CeRu2Al10 CeOs2Al10 CeFe2Al10
表 4.1 CeT2Al10 (T = Ru, Os)と等方的近藤格子モデルとの対応付けと示す。ここで 3
行目の zと xは縦方向 (z)と横方向 (x)成分である。
していることを示している。そのため、この帯磁率の奇妙な振る舞いはTN < TKIで
あるために発生したものである。一方、J . 0:20の場合はTN > TKIであったために、
TNでピークを形成したと考えられる。
最後にFigure 4.5(d)は Jcよりも大きい J = 0:30での帯磁率の温度依存性である。縦
と横の帯磁率に違いがないことから、反強磁性が発生していない。これは近藤絶縁
体の典型的な帯磁率の振る舞いであり、帯磁率のピークはTKIによって決まる。
表 4.1にこれらの結果と、CeT2Al10 (T = Ru, Os)の帯磁率の実験値との比較をまと




が現れており、この振る舞いは J = 0:25と対応している。また、TNから、温度の減
少と共に帯磁率も減少し続ける振る舞いも一致する。最後に、常磁性状態である
CeFe2Al10 [37]の実験値と比較すると、CeFe2Al10では常磁性状態であるにもかかわ
らず帯磁率はピークを形成するが、これは J = 0:30に対応すると考えれば理解でき
る。このように、CeT2Al10 (T = Ru, Os)の帯磁率の振る舞いは、近藤相互作用 Jが異
なる近藤格子モデルで理解できることが分かった。
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? S +f ;is c;i + S  f ;is+c;i (4.8)


















図4.7、図4.8は、Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20;T = 0:010での交替、一様磁化のz方向磁場Hz
依存性の計算結果である。一方、図4.9、図4.10は、Jz = 1:5Jx; Jx = 0:20;T = 0:010で
の交替、一様磁化のz方向磁場Hz依存性の計算結果である。c電子磁化はMc、 f電子
磁化はMc、またMc + M f磁化はMTであり、Mz; Mxはz; x方向磁化である。図を見る
と分かるように、反強磁性が発生する近藤相互作用 Jxの小さい領域では、まず磁場
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図 4.12 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:200;T = 0:030
での一様磁化の磁場依存性
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図 4.14 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:250;T = 0:010
での一様磁化の磁場依存性
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4.3.2 近藤相互作用が異方的な場合の Hz-T 相図


























































また、図4.20、図4.21は Jz = 1:5Jxでのz方向反強磁性、x方向反強磁性の転移磁場
である。図4.20では転移磁場以下がz方向反強磁性の領域であり、図4.21は転移磁場
以上が x方向反強磁性の領域である。こちらも Jz = 1:2Jxと同様に、近藤相互作用 Jx










































































次転移線である。図を見ると分かるように Jz = 1:5Jxでも、Jz = 1:2Jxの相図で考察
したものと同様の振る舞いが得られた。ただし、Jz = 1:5Jxでは Jz = 1:2Jxよりも大
きい転移磁場になる。
このように、異方的な近藤格子モデルでのHz-T相図はCeRu2Al10で観測された相
























図 4.22 Jz = 1:5Jx、各相互作用 Jx での Hz-T 相図。実線が一次転移、点線が 2次転移である。
図をある程度再現できることが分かった。特に Jz = 1:2Jxの方がより実験結果に近
い結果が得られた。そのため、以下の帯磁率の計算では Jz = 1:2Jxを軸に計算する。
4.3.3 近藤相互作用が異方的な場合の帯磁率
この節では、異方的な近藤格子モデルでの帯磁率の計算結果を示す。
図4.23は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20の帯磁率の温度依存性である。;cはc-c帯磁率、; f






図4.24は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25の帯磁率の温度依存性である。こちらも等方的な近
藤格子と同じピークと全方向減少の振る舞いが得られた。また、Jx = 0:20と同様に




また異方性の比較のために、Jz = 1:5Jx; Jx = 0:20での帯磁率の温度依存性の計算


























図 4.24 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25での帯磁率の温度依存性
も行った。図4.25がその図となる。こちらも、多少はピークが丸くなるが、等方的
な近藤格子モデルの特徴的なピークが現れ、どの方向の帯磁率も減少する振る舞い
が得られた。このピークの丸みは、等方的な近藤相互作用 Jx = 0:25でも見られるよ
うに、Jz = 1:2JxよりもJxが大きいことによる有効的な近藤相互作用の増加が原因で
あると考えられる。また、Jz = 1:2Jxと同じようにc-c帯磁率、 f -c帯磁率では高温か
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ら方向によって帯磁率の大きさに差ができ、 f - f帯磁率にはその差は現れないこと
が分かる。Jz = 1:2Jxと Jz = 1:5Jx比較するとわかるように、異方性が高くなると帯
磁率は方向によって大小関係が大きくなっていくが、異方的な近藤格子モデルで













図 4.25 Jz = 1:5Jx; Jx = 0:20での帯磁率の温度依存性
このように、帯磁率の差の比率は異方性の大きさによって大きくなっていくこと
が分かった。また、高温では異方性を変えても f - f帯磁率には異方性は現れないこ
とが分かった。ただし、反強磁性の方向は異方性によって決定されるため、転移温
度以下での帯磁率の大きさの決定は異方性に依存する。

























 Ei=kBT   e E j=kBT
E j   Ei
1CCCCCCCA (4.9)
ここで、第一項がキュリー項、第二項がヴァンブレック項である。Jは = x; y; z方
向の全角運動量演算子、Eiは結晶場準位のエネルギー、B = e~=2mcである。gJはラ











 = 2 jh jjJjiijjEi=E j=0

(4.10)
ここでm fが Jの期待値の2倍になっているのは、前節で計算した f f がスピン演算














 Ei=kBT   e E j=kBT
E j   Ei
1CCCCCCCA



























次に、近藤格子モデルで計算した f f はキュリー項に置き換えてよいのかを調べ
る。 f f はDMFTの計算の際に、バンド半値幅D = 1を用いていたため、実際の実験
値との対応はできていなかった。そのため、CeRu2Al10の実験値より得られるネー
ル温度TN = 27:3Kにある程度合うようにD = 550Kとし、 f f を計算しなおした。図
4.31はD = 550Kとした場合の、図4.23の Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20での f f の温度依存性で
ある。また、プロットされていない線は = 1=kBTの温度依存性である。図を見る
と分かるように、 f f は高温でキュリー則と一致する。このようなことから、(m f)2
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をかけた f f は高温では結晶場準位でのキュリー項と同じとなり、低温で近藤相互
作用、高温で結晶場効果を持つ帯磁率が計算できると考えられる。









は同じGS#1とし、近藤格子モデルの帯磁率としては Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25での結果を
用いた。図4.34は Jz = 1:2Jx; Jx = 0:25; D = 550での f f のキュリー則の確認であり、
























図 4.31 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20での  f f のキュリー則の確認







図 4.32 Jz = 1:2Jx; Jx = 0:20,結晶場準位 GS1での帯磁率の温度依存性
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数によってc-c,c- f , f - f帯磁率求める方法である。
特に本研究では、量子臨界点 Jc付近である近藤効果とRKKY相互作用が競合する



































































=  (1   2)hfc1; cy2gi   hT j1(1)cy2(2)i
=  (1   2)12   hT j1(1)cy2(2)i
(A.2)



















f[H ; c1]; cy2g =  fc1; [H ; cy2]g + [H ; fc1; cy2g] (A.5)
















これより、1   2 = 0+として(1   2) = 0とすることにより以下の式が得られる。
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このまま微分を行ってもよいが、本研究では、微分によってより簡単な形となる
以下の二粒子グリーン関数を定義する。









































˜1234(1; 2; 3; 4) =D



























ここで、f j+1 ; cy3gは j+1がcyxの項のみを持つため0となることに注意する。




˜1234(1; 2; 3; 4) =D











































˜1234(1; 2; 3; 4) =D






















































+(1   4)(2   3)
nD








+(1   2)(3   4)
nD


































































˜1234(1; 2; 3; 4) =D



















˜1234(1; 2; 3; 4) =D
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A.2.1 1階微分二粒子グリーン関数について
二粒子グリーン関数のフーリエ変換を定義する。




d1   
Z 
0

















































































































































































T j+1 ( + )c4
ED
























Tcy1( + ) j4
ED
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よって、n ! +1; n0 !  1とすると、(1   2)(3   4)の項だけ残り、以下の式が
得られる。
lim


















































d ()(z   )2 (B.4)
これはg(z)に対するzの微分、つまり表B.1をzで微分することにより得られる。



















g(z) !(z) = e z2 erfc( iz); 2D2 (z   is
p










¯Gk(z) 1 = gk(z) 1   (z) (B.5)










z +    (z)   





ˆGk(z) 1 = gˆk(z) 1   ˆ(z) =
 
z +    ""(z)   k  "#(z)
 #"(z) z +    ##(z)   k
!
(B.8)









(z +    k   "")(z +    k   ##)   "##"

 
z +    ##(z)   k "#(z)




(k   A)2  C2
 
z +    ##(z)   k "#(z)
#"(z) z +    ""(z)   k
!
;














A  C   k  
1
























A C   k =
Z
d ()
A C    (= g¯(A C)) (B.12)
B.2.3 AB-sublattice、縦磁化のみ
ˆ¯Gk(z) 1 = gˆk(z) 1   ˆ(z) (B.13)
の行列計算として表され、特に原点から原点のグリーン関数 ¯G (z) = ¯Gは次のよう
になる。





ここで(z) = z +    である。これをg(z)によって書き直すと
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B.2.4 AB-sublattice、横磁化も考慮
ˆG 1(z) = gˆ 1(z)   ˆ(z)
=
0BBBBBBBBBBBBBB@
z +    AA""  AA"#  k 0
 AA#" z +    AA## 0  k
 k 0 z +    BB""  BB"#




A B  k 0
C D 0  k
 k 0 E F
0  k G H
1CCCCCCCCCCCCA :
(B.16)
この行列は¯ = 0の時は縦磁化のみのAB-sublatticeの計算になる。 ˆGを求めるため、
この行列の逆行列を取ると以下のようになる。
ˆG = 1(   p)( + p)(   m)( + m)

0BBBBBBBBBBBB@
 DFG + DEH   E2 BFG   BEH   F2 BG + DH   3  BE   DF
CFG  CEH  G2  AFG + AEH   H2  AG  CH AE +CF   3
CF + DH   3  AF   BH  BCH + ADH   A2 BCF   ADF   B2
















A1 = AE +CF + BG + DH
A2 = BCFG   ADFG   BCEH + ADEH
(B.17)
付録 B グリーン関数の波数積分について 99
ここで、この行列は以下の要素に分けられる。
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  p  1




































































(DEH   DFG) ¯0   E ¯2 (BFG   BEH) ¯0   F ¯2 (BG + DH) ¯1   ¯3 ( BE   DF) ¯1
(CFG  CEH) ¯0  G ¯2 (AEH   AFG) ¯0   H ¯2 ( AG  CH) ¯1 (AE +CF) ¯1   ¯3
(CF + DH) ¯1   ¯3 ( AF   BH) ¯1 (ADH   BCH) ¯0   A ¯2 (BCF   ADF) ¯0   B ¯2
( CE   DG) ¯1 (AE + BG) ¯1   ¯3 (BCG   ADG) ¯0  C ¯2 (ADE   BCE) ¯0   D ¯2
1CCCCCCCCCCCCA
(B.20)







0cc;q1234 (in; im)は以下に示すように、1; 2の積分の形にできる。
0cc;q1234 (in; im) =  
X
kk0





(z1   1)(z2   2)
(B.21)
ここでz1 = in + im +    41 (n + im):z2 = in + +   23 (n)とした。また、状態密
度q(1; 2)は以下のようにして与えられる。
q(1; 2) = 1N
X
k
(1   k)(1   k+q) (B.22)
これは、q = 0の時は0(1; 2) = (1   2)(1)となり、以下のような一変数積分の形
となるため計算できる。




(z1   )(z2   ) (B.23)
ここで、()は一粒子グリーン関数の計算で用いた状態密度である。
一方、d = 1でのhyper-cubic-latticeのq(1; 2)は以下のようになる。

hyper







  (1   2)
2















q = (q; q; q;    ; q); q = 0  の時のみ有限の値を持ち、それ以外では0となる。よっ
て、hyper-cubic-latticeでは(111    1)方向の波数q依存を持つ0cc;q1234 (in; im)が計
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算でき、それゆえ、その波数依存を持つcc;q1234 (in; im)も計算できる。また、後
に説明するが、cc;q1234 (in; im)から計算できる帯磁率や電荷感受率ではその方
向の波数依存を持つ感受率の発散から、(111    1)方向の波数qの秩序を見ることも
できるようになる。
式(B.24)の任意の波数qの状態密度による式(B.21)は基本的には数値計算により計算を
行うが、(q = 0[= (0; 0; 0;    ; 0)]) = 1; (q = Q[= (; ; ;    ; )]) =  1; ; (q = =2orq =
P) = 0（Pは(111    1)方向でない任意の波数）では解析計算により解くことができ
るので以下にそれを示しておく。(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; ; (q = =2orq = P) = 0
での状態密度は、式(B.24)より以下のようにして与えられる。
q=0(1; 2) = (1   2)(1)
q=Q(1; 2) = (1 + 2)(1)
q=Q=2orP(1; 2) = (1)(2)
(B.26)
よって、0cc;q1234 (in; im)はそれぞれ以下のようにして計算される。
0cc;q=01234 (in; im) =
( g¯(z1) g¯(z2)
z1 z2 (z1 , z2)  4D2

z1g¯(z1)   1 (z1 = z2)
0cc;q=Q1234 (in; im) =  
g¯(z1) + g¯(z2)
z1 + z2










cc;q1234 (in; im) =  1423
X
k
G0c;k11 (in + im)G
0
c;k+q22 (in); (B.28)












(z21   21 )(z22   22 )
(B.30)
付録 B グリーン関数の波数積分について 102
となる。ここで、z1 =
p
A (in + im)B (in + im); z2 =
q
A0 (in)B0 (in)であり、(in +
im) = in + im +    (in + im)である。
式 (B.30)の積分は数値計算によって計算が行われるが、single-latticと同じように
hyper-cubic-lattice、(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; ; (q = =2orq = P) = 0では状態密度
は式(B.26)で得られ、解析計算ができる。その解析計算のために、部分分数分解を
考える。z1 = z2の時は、式(B.26)では以下のようになる。








z31 (z1   )
  1
z31 ( z1   )
+
1
z21 (z1   ) 2
+
1
z21 ( z1   ) 2
1CCCCA










z1 (z1   ) +
1
z1 ( z1   ) +
1
(z1   ) 2 +
1
















¯ 2(z1) = 14
 
  g¯(z1)
z1 (z1   ) +
g¯( z1)
z1 ( z1   ) +
g¯0(z1)
(z1   ) 2 +
g¯0( z1)
( z1   ) 2
! (B.32)
一方、z1 , z2の時は、以下のように計算できる。






























  z1  1
































 z1 g(z1) + g( z1) z2 g(z2) + g( z2) (B.34)
以上の計算により、hyper-cubic-lattice、(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; (q = =2orq =
P) = 0での計算結果は以下のようになる。0;cc;q=q00(in; im)は
0;
cc;q=000(in; im) =
(   ¯(in + im) ¯0 (in) ¯0 (z1 , z2)
  ¯(in + im) ¯0(in) ¯ 0 (z1 = z2)
0;
cc;q=Q00(in; im) = 0;cc;q=000(in; im)
0;
cc;q=Q=2orP00(in; im) = ¯G(n + m) ¯G00(n)
(B.35)







(   ¯2 (z1 , z2)
  ¯ 2 (z1 = z2)
0;
¯





cc;q=Q=2orP00(in; im) = ¯G
¯








cc;q1234 (in; im) =  
X
k







ˆG = 1(   p)( + p)(   m)( + m)

0BBBBBBBBBBBBBB@
AA""   AA"" 2 AA"#   AA"# 2 AB""    3 AB"# 
AA#"   AA#" 2 AA##   AA## 2 AB#"  AB##    3
BA""    3 BA"#  BB""   BB"" 2 BB"#   BB"# 2
BA#"  
BA













































(21   21;p)(21   21;m)(22   22;p)(22   22;m)
(B.41)
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ここで、添え字1; 2はそれぞれ1 ! in + im; 2 ! inの依存性を表すものである（1;2
は除く）。これらをそれぞれ各波数ごとに、数値計算する。
また、hyper-cubic-lattice、(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; ; (q = =2 or q = P) = 0での
解析計算を考える。
m = 0で秩序が一様な状態の時（添え字1; 2の変数が区別できない時）などの
p1 = p2 = p;m1 = m2 = m では、以下のように部分分数分解できる。






















































































8>><>>: 2p p   2 + 
2
p  p   2 + 
2
m 





































8>><>>: 4p p   2 + 
4
p  p   2 + 
4
m 












































































































































































































































以上の計算により、hyper-cubic-lattice、(q = 0) = 1; (q = Q) =  1; ; (q = =2orq =
P) = 0での式(B.39,B.40,B.41)の計算は以下のようになる。0;cc;q1234 (in; im)は
0;









































¯	2 (z1 = z2)
0;




cc;q=Q=2orP1234 (in; im) = ¯G

41







cc;q=000 (in; im) =






















¯	4 + ¯	6 (z1 = z2)
0;
¯





cc;q=Q=2orP00 (in; im) = ¯G
¯







cc;q=0¯0¯0 (in; im) =
8><>: ¯1;¯¯2;0¯0 ¯2 (z1 , z2)¯1;¯¯2;0¯0 ¯	2 (z1 = z2)
0;
¯





cc;q=Q=2orP0¯0¯0 (in; im) = ¯G
¯















z   ! (C.1)
zは任意の複素数であり、Gk;12 (z)は松原振動数依存の伝導電子グリーン関数に対
し解析接続 in ! zを行ったものに相当する。また、式(D.12)でz = ! + i0+とし、!積
分を実行することにより、グリーン関数からAk0(!)を得ることもできる。









とが分かる。そのため、波数依存性を見る場合は、k1 = k2 =    kdとなる値のみ意
味を持つため、Ak12 (!)は(= k)の依存性を見ることになる。これは、 =  1が
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k = (0; 0; 0    0)に対応し、の増加と共に k = (k; k; k    k)のkも増加し、最終的には













これはちょうどグリーン関数の2一回微分である式 (A.2)を2 = 1 + 0+としたとき










このハミルトニアンの期待値はhHi = E   Nとなるため、自由エネルギーは





(in   ) G(n)ein0+
1CCCCCA (C.6)
と計算される。また、比熱は以下のように温度で微分することによって求められる。









single-latticeと同様に式 (2.23)を解析接続し、! + i0+とし、!積分を実行すること
により、グリーン関数からスペクトル関数A0k0(!)を得られる。
A0k12 (!) =  Im G
0
k;12 (! + i0+) (C.8)
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また、式(D.12)に対しkで総和した ¯G012 (n)の解析接続からは、状態密度が得られる。
A012 (!) =  Im ¯G
0
12










これはちょうどグリーン関数の2一回微分である式 (A.2)を2 = 1 + 0+としたとき















このハミルトニアンの期待値はhHi = E   Nとなるため、自由エネルギーは











































gk(z) 1 = z +    k (D.2)
ここで自己エネルギー(z)が計算されたとして、格子系での波数依存グリー
ン関数は以下のように与えられる。
ˆGk(z) = gˆk(z) + gˆk(z) ˆ(z) ˆGk(z)
ˆGk(z) 1 = gˆk(z) 1   ˆ(z) =
 
z +    ""(z)   k  "#(z)
















¯G(;  = 0+) (D.5)
化学ポテンシャルは粒子数nを固定することにより決定される。すなわち、




























































































































































G"#( =  0+) +G#"( =  0+)
(D.14)
となる。また、y方向磁化もh ˆS yci =  iG"#( =  0+)  G#"( =  0+)によって計算でき
るが、伝導電子グリーン関数の虚部の計算が必要となる。この計算も行ってはみた
が、CT-QMCにおいて負符号問題が発生したため本研究では取り扱ないことにした。





























ここで、j = c˙ = [H ; c]である。先に右辺を考えると、ここでは有効不純物問題の
期待値を計算しているため、fcy2 ; j1 gは有効不純物系のハミルトニアンは式(3.13)に
より以下のように計算される。









































+ O( 2n ) +   











Ek¯ + O( 2n ) +   




Ek¯ + O( 2n ) +   
(D.18)


















































































cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4) = hcyk1 (1)ck+q2 (2)c
y
k0+q3 (3)ck04 (4)i
  q0hcyk1 (1)ck2 (2)ihc
y
k03 (3)ck04 (4)i





d1   
Z 
0





されるcc;kk0q1234 (n)と、バーテックス kk0q1234 (in; in1 ; im)も考慮した項で定
義される。ただし、動的平均場を適用しているため、バーテックス部分は局所的な
摂動のみが有限となるため、 kk0q1234 (in; in1 ; im) =  1234 (in; in1 ; im)となる。
よって式(D.23)は以下のようになる。













 0cc;kk1 q120201 (in; in1 ; im) 01020304 (in1 ; in2 ; im)cc;k2 k0q040334 (in2 ; in0 ; im);(D.24)
付録 D single-latticeでのグリーン関数の扱い 116
ここで、0
cc;kk0q1234 (inin0 ; im)はバーテックスのない二粒子グリーン関数であ
り、以下のように計算される。
0cc;kk0q1234 (inin0 ; im)
= 0cc;kq1234 (in; im)kk0nn0






d1   
Z 
0







cc;q1234 (in; in0 ; im) =
X
kk0


































 nn10cc;kq120201 (in; im) 01020304 (in1 ; in2 ; im)cc;k2 k0q040334 (in2 ; in0 ; im)











 nn10cc;q120201 (in; in1 ; im) 01020304 (in1 ; in2 ; im)cc;q040334 (in2 ; in0 ; im)(D.26)
ここで、式 (D.24)の cc;q1234 ; 0cc;q1234 ; 01020304 (in; in1 ; im)を1; 2; 3; 4と






i 1   ˆ  (D.27)
また、式(D.23)の左辺から式(D.25)を引くと、依存の形では以下のようになる。
˜cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4)
= cc;kk0q1234 (1; 2; 3; 4) + hck1 (1)cyk04 (4)ihck+q2 (2)c
y
k+q3 (3)i
= hcyk1 (1)ck+q2 (2)c
y





+ hck1 (1)cyk04 (4)ihck+q2 (2)c
y
k0+q3 (3)i (D.28)
このように、付録Aの式(A.13)˜k;1234 (1; 2; 3; 4)としても表せられ、この式によ
り、後で示すc- f , f -c, f - f感受率を計算することができる。
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一方、有効不純物系で計算した二粒子グリーン関数は式(3.58)として計算された。
˜loccc;1234 (1; 2; 3; 4)
= loccc;1234 (1; 2; 3; 4) + hc1 (1)cy4 (4)iCShc2 (2)cy3 (3)iCS
= hcy1 (1)c2 (2)cy3 (3)c4 (4)iCS
  hcy1 (1)c2 (2)iCShcy3 (3)c4 (4)iCS + hc1 (1)cy4 (4)iCShc2 (2)cy3 (3)iCS(D.29)
ここで、近藤格子ハミルトニアンの期待値と区別するため、有効不純物のハミルト
ニアンでの期待値をh   iCSとした。この式はちょうど波数依存性がない式(D.28)と
同じ形をしている。有効不純物系での感受率も式(D.24)と同じように以下のように
定義される。


















(in; im) 01020304 (in; in1 ; im)loccc;040334 (in1 ; in0 ; im);
(D.30)
ここで、loc;0cc;1234は以下のようになる。









 hTcy1 (1)c4 (4)iCShTc2 (2)cy03 (3)iCSein(2 1)ein0 (4 3)eim(2 3):
(D.31)




















i 1   hˆloc;0cc i 1 (D.33)
このcc;kk01234 (n; n0 ; m)によって様々な感受率が計算される。






































































































































cc;q1234 (in; in0 ; im)
(D.37)
この式を解析接続cc;1234 (im) ! cc;1234 (! + 0+)を行い以下のように計算する
































調べることができる。例えば、q = 0帯磁率の発散は強磁性、q = Q(= =a)は反強磁
性の発生となる。また、式 (D.38)の q = 0は実験でも測定される一様帯磁率のc-c部
分となり、この計算と後に示すc- f ( f -c), f - f帯磁率を組み合わせることにより帯磁率
の温度依存性も計算できる。
D.3.2 c- f ( f -c)帯磁率
c- f（伝導電子- f電子）帯磁率は伝導電子c; cyと f電子 ˆS f ;0 = 1=2ˆ0X0 間の磁
気応答となる。z方向帯磁率は、
z
c f ;q =
h

ˆS zc;q ˆS zf ; q
   
 ˆS zc;q
















xc f ;q =
h

ˆS xc;q ˆS xf ; q
   
 ˆS xc;q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このc- f帯磁率を計算するために、付録Aで計算している式(A.36)の二粒子グリー
ン関数の3; 4による2階微分を考える。ここで、式(A.36)にある、 jy3; c4は近藤格子
モデルより以下のようになる。
j+3 = [H ; cyk33 ] =
 



















f j+k33 ; ck44 g =
 
























hTcyk1 ()ck+q2 ()f j+k0+q3 ; ck04 gihc
y


















˜cc;q1234 (in; in0 ; im)






















n0 ˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
(D.46)
この式を解析接続c f ;1234 (im) ! c f ;1234 (! + 0+)を行うことにより式 (D.56～
D.58)と対応する量が得られる。
z






c f ;q(!)   c f ;q¯¯(!)

















c f ;q¯¯(!)   c f ;q¯¯(!)
 (D.47)
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j2 = [H ; ck22 ] =  
 















fcyk11 ; jk22 g =  
 























hTfcyk1 ; jk+q2 g()c
y
k0+q3 ()ck0+q4i
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よって、c- f帯磁率と同じように式(D.53)と式(D.45)を組み合わせることにより以下
のようにc- f帯磁率が求められる。













































 f c;q¯¯(!)    f c;q¯¯(!)
 (D.55)
となり、! = 0での値が式(D.39～D.41)と同等である静的な帯磁率、! , 0の時は動
的な帯磁率として計算される。
これにより、各方向の波数依存を持つc- f ( f -c)帯磁率が二粒子グリーン関数より
計算できる。この帯磁率からもc-c帯磁率と同様に、q秩序の発生を見ることができ
る。また、この帯磁率もまた、実験値で得られる全帯磁率の計算に必要となる。
D.3.3 f - f 帯磁率
f - f帯磁率は f電子 ˆS f ;0 = 1=2ˆ0X0 間の磁気応答となる。z方向帯磁率は、
zf f ;q =
h





 ˆS zf ;q

















xf f ;q =
h





 ˆS xf ;q



















f f ;q =
h
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と計算される。
このc- f帯磁率と同じように、 f - f帯磁率を計算するために付録Aで計算している
式 (A.17)のように、二粒子グリーン関数の1; 2; 3; 4による4階微分を考える。式
(A.17)はfcy1; j2g; f j+3 ; c4gの関数であるため、以前求めた式(D.43,D.52)を代入すること
















hTfcyk1 ; jk+q2 g()f j+k0+q3 ; ck04 gihfc
y












よって、式(D.59)と式(D.45)を組み合わせることにより以下のように f - f帯磁率が求
められる。

















n0 ˜cc;q1234 (in; in0 ; im)
(D.60)
この式を解析接続 f f ;1234 (im) !  f f ;1234 (! + 0+)を行うことにより式 (D.56～
D.58)と対応する量が得られる。






 f f ;q(!)    f f ;q¯¯(!)

















 f f ;q¯¯(!)    f f ;q¯¯(!)
 (D.61)
! = 0での値が式(D.56～D.58)と同等である静的な帯磁率となり、! , 0の時は動的
な帯磁率として計算される。
これにより、各方向の波数依存を持つ f - f帯磁率も計算できる。この帯磁率の発散
を調べることにより、f電子の空間的な秩序を調べることができる。また、式(D.61)
のq = 0が一様帯磁率の f - f部分となり、今までの計算した帯磁率を組み合わせるこ
とにより、実験値での帯磁率を計算することができる。















ˆS c;q + ˆS f ;q
 
ˆS c; q + ˆS f ; q
   
  ˆS c;q + ˆS f ;q
  ˆS c; q + ˆS f ; qi (D.62)
よって全帯磁率の計算は式(D.38, D.47, D.55, D.61)により、以下のように計算される。





























































ここでは、様々な波数qでの f - f帯磁率の温度依存性について見る。反強磁性がで
る領域ではどの帯磁率も同じ発散傾向が見られたため、主に f - f帯磁率を示す。
図E.1はJ = 0:15; nc = 0:95での各波数ごとのz方向の f - f帯磁率の逆数、1=zf f ;qの温
度依存性である。また、図E.2は図E.1から0; 05だけフィリングが少ない1=zf f ;qの温
度依存性である。これらの図を見ると、q = で発散し、comensurateな反強磁性秩
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序が発生していることが分かる。また、他のqの帯磁率を見ると、どちらもqがに
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図 E.1 J = 0:15; nc = 0:95;各波数 qでの帯磁率の温度依存性
次に、先ほどのフィリングよりさらに少ないnc = 0:85での1=zf f ;qを図E.3に示す。
この図を見ると、T = 0:01まではまだ発散が見えないがq = 0:90の逆帯磁率の方が
q = の逆帯磁率よりも小さくなっていることが分かる。このqか最初に発散するか
を調べるため、逆帯磁率の外挿を行った結果、図E.4のようにq = 0:90が最初に発散
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図 E.3 J = 0:15; nc = 0:85;各波数 qでの逆帯磁率の温度依存性
図E.5は J = 0:25; nc = 0:90各波数 qでの帯磁率の温度依存性である。図を見ると、
波数qの大小関係はq = が一番小さいとして大小関係を保っているが、T = 0:01で
はその大小関係が反転しそうになっている。また、J = 0:25; nc = 0:80での逆帯磁率
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図 E.4 図 E.3の低温部分。0K までの温度依存性は外挿によるものである。
の温度依存性である、図E.6を見ると、nc = 0:90よりも高い温度で反転が起こり、
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図 E.6 J = 0:25; nc = 0:80各波数 q帯磁率の温度依存性

















図 E.7 J-nc 相図。AFは q = Qでの反強磁性、Fは強磁性、chgは CDW、incomeは





















図 E.8 各 J での incomensulateqな反強磁性の nc 依存性
一方、帯磁率の反転する領域も数多く確認でき、CDWと反強磁性領域の間の部分
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